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たところ、環サイズの小さな[5],[6]CPPの 2つの C-C結合が 0価白金錯体により活性化
されることを見出した。そこで、DFT計算による反応のサイズ依存性を考察した。 
まず、[n]CPP (n = 5-8)の C-C結合に対して、Pt(PMe3)2が段階的に挿入する機構の探索
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Table 1. Activation enthalpy (ΔH‡), heat of formation (ΔH), and
relief of ring strain (ΔEs) upon the formation of 4’ and 1’.
Substrate 
(n) 
ΔH1‡[a] ΔH2‡[a] ΔH1[a] ΔH2[a] ΔEs(1)[b] ΔEs(2)[b]
5 45 43 -141 -154 -182 -199
6 66 47 -104 -135 -147 -175
7 79 56 -83 -126 -126 -154
8 95 69 -62 -107 -108 -150
[a] Relative energies are given in kJ mol-1 with respect to the
substrate. [b] ΔEs(1) or ΔEs(2) are defined as ΔEs(1) or ΔEs(2) =
strain energy of 1 or 2 - strain energy of [n]CPP or 1,
respectively.
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